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1. KNApSAcK 化合物と、ChEMBL, CTD のヒト相互作用タンパク質データのリンク作成 
約 4 万の植物代謝産物とその由来となる生物種が収載されている KNApSAcK データベースの化合物情
報を取得し、タンパク質と化合物の相互作用に関するアッセイ情報が収載されている ChEMBL、環境物質
と遺伝子や疾患との関連性を文献から抽出した情報が収載されている CTD との化合物リンクを作成した。
ChEMBL に関しては化合物の記述フォーマットである Standard InChI を利用してリンクを作成した結果、
4,712 化合物についてヒト相互作用タンパク質の情報を得た。CTD に関しては CAS 登録番号を利用し、
1,123 化合物について関連するヒトタンパク質や疾患情報のリンクを作成した。 
2. ヒト疾患に関する情報の関連付け 
上記の相互作用するヒトタンパク質との関連が認められる疾患についての情報を OMIM や KEGG 
DISEASE から取得して、上記データと関連付けた。また、CTD の化合物と疾患の関連性の情報を利用し
て、各化合物と関連のある疾患情報についても取得可能とした。 
3. KNApSAcK 代謝産物の(a)構造類似性に基づく分類、(b)母核分類を利用した分類の活用 
(a) 部分構造ディスクリプタ KCF-S を利用して KNApSAcK 化合物のクラスタリングを行い（KCF-S 
cluster）、 8,955 個の KCF-S cluster に分類した。各クラスタのヒトに対する機能情報として、相互作用タ
ンパク質情報や効能について検索可能となった。 
(b) 上記 KCF-S cluster を、植物代謝産物の母核分類である、KEGG BRITE の Phytochemical 
Compounds の階層分類を利用して、さらに大きなクラスタにまとめた。結果として 84 個の化合物クラスタ
(phytochemical cluster)を得て、これらについて相互作用タンパク質情報や効能についての情報が関連
付けられた。 
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